CURSO DE POSGRADO: QUIMICA DE MATERIALES INORGANICOS

Objetivos

1. Ensenfar las bases fundamentales de la quimica del estado sélido, incluyendo la descripcion de las

estructuras cristalinas.

Analizar las principales familias estructurales de materiales inorganicos.

3. Capacitar a los estudiantes en el manejo de materiales de frontera que han tenido un gran impacto
tecnoldgico.

4. Introducir a los estudiantes en el uso de herramientas computacionales para el estudio y disefio de
materiales inorganicos, incluyendo métodos de simulacién y modelado que complementen la
investigacion experimental.

N

Médulo 1: Fundamentos de Materiales Inorganicos y Cristaloquimica

Objetivo: Este mddulo establecera las bases teoricas de la quimica del estado sdélido, crucial
para entender la estructura y propiedades de los materiales inorganicos.

Contenido:

1.1. Revision de Conceptos Basicos y Enlace Quimico en Sélidos (Dra. Valeria C. Fuertes; 4

horas)

o Tipos de enlaces en sdlidos inorganicos: idnico, covalente, metalico.

o Teorias del campo cristalino (TCC) y del campo ligando (TCL) para complejos de metales de
transicion.

o Estructura electrénica de los complejos: propiedades magnéticas y teoria del campo cristalino.

o Efecto Jahn-Teller y sus implicaciones estructurales y termodinamicas.

o Teoria de Orbitales Moleculares (TOM) para sélidos: descripcion de bandas, aislantes,

semiconductores (intrinsecos y extrinsecos, tipo n y p, de valencia controlada) y conductores.
Mecanismo de conduccion por hopping.

1.2. Cristaloquimica y Descripcion de Estructuras Cristalinas (Dra. Valeria C. Fuertes; 3
horas)

o

o

Estructuras de empaquetamiento compacto (cubico y hexagonal compacto). Sitios
intersticiales tetraédricos y octaédricos.

Descripcion de estructuras de compuestos binarios y ternarios: blenda de zinc (ZnS), fluorita
(CaF,), wurtzita (ZnS), arseniuro de niquel (NiAs), rutilo (TiO,), Cdl,, CdCl,. Estructuras
complejas (perovskitas, espinelas, granates).

Descripcidn de estructuras como poliedros encadenados.

1.3. Factores que Afectan las Estructuras Cristalinas (Dr. Juan M. De Paoli; 2 horas)

o

o

Foérmula general, valencia y numeros de coordinacion. Tamanos atémicos e idnicos.

Estructuras ionicas: principios generales. Regla de la relacion de radios (relacion de radios de
frontera y estructuras distorsionadas).

Energia de la red cristalina: ciclo de Born-Haber y calculos termoquimicos.

Valencia y longitud de enlace: regla de la suma de valencia.



o Efecto de par de electrones no-enlazantes.

Médulo 2: Oxidos Funcionales: énfasis en Perovskitas y Espinelas

Objetivo: Este modulo se centrara en la relacion entre la estructura, las propiedades y las
aplicaciones de o6xidos complejos funcionales, incluyendo el anadlisis de sus caracteristicas
magnéticas y eléctricas.

Contenido:
2.1. Estructuras de Oxidos Relevantes (Dr. Juan M. De Paoli; 2 horas)

o Perovskitas (ABO,): estructura ideal y distorsiones. Ejemplos de éxidos de titanio, niobio,
manganitas, cupratos. Rotaciones de los octaedros en perovskitas y su efecto sobre la
estructura cristalina y las propiedades fisicas.

o Espinelas (AB,O,): estructura normal e inversa. Ejemplos de ferritas, cromitas, aluminatos.
o Granates y otros 6xidos de metales de transicidn relevantes.
2.2. Propiedades Magnéticas en Oxidos (Dr. Raul E. Carbonio; 3 horas)

o Comportamiento de sustancias en un campo magnético. Efecto de la temperatura: leyes de
Curie y Curie-Weiss.

o Paramagnetismo. Célculo de momentos magnéticos de iones de metales de transicion.
o Mecanismos de ordenamiento ferro- y antiferromagnético. Superintercambio.

o Reglas de Goodenough-Kanamori-Anderson aplicadas a estructuras de perovskita.

o Ciclos de histéresis. Magnetorresistencia y multiferroicidad.

o Magnetismo en Perovskitas, Espinelas y Granates.

o Elfenémeno de la Magnetizacion Reversa. Sus aplicaciones.

2.3. Propiedades Eléctricas en Oxidos (Dr. Raul E. Carbonio; 3 horas)

o Analisis sencillo de las estructuras de bandas mediante el método semiempirico basado en
cristaloquimica de J. B. Goodenough.

o Materiales dieléctricos. Ferroelectricidad y piezoelectricidad.
o Efecto de las distorsiones debidas a electrones d sobre las propiedades eléctricas.
o Transiciones metal-aislante y su relacion con la estructura cristalina.

o Algunas aplicaciones basadas en propiedades eléctricas.

Mdédulo 3: Materiales Laminares e Intercambio I6nico (LDH y Arcillas)

Objetivo: Este mddulo profundizara en los materiales laminares, sus propiedades superficiales y
sus distintas aplicaciones en el ambito biomédico.

Contenido (Dr. Ricardo Rojas; 6 horas):
3.1. Estructura y Clasificaciéon de Sélidos Laminares

o Compuestos de intercalacion.



o LDH (Hidréxidos Dobles Laminares): estructura, variabilidad de composicién, sintesis.

o Arcillas (filosilicatos): tipos principales (caolinita, montmorillonita), estructura, propiedades.
3.2. Propiedades superficiales de Soélidos Laminares.

o Desarrollo de carga superficial y reactividad acido-base

o Hidrofobicidad

o Funcionalizacion con agentes organicos e inorganicos

o Aplicaciones de la funcionalizacion en areas clave

3.3. Aplicaciones de Materiales Laminares

o Aplicaciones biomédicas.

o Aplicaciones cataliticas y fotocataliticas.

o Aplicaciones ambientales.

Mddulo 4: Simulaciéon y Modelado de Materiales

Objetivo: Este modulo introducird a los estudiantes a las herramientas computacionales para
predecir y entender las propiedades de los materiales.

Contenido (Dr. Marcelo M. Mariscal; 4 horas):

4.1. Introduccién a la Quimica Computacional y Simulaciéon de Materiales
o Niveles de teoria (ab-initio, DFT, dinamica molecular).

4.2. Prediccion de Propiedades

o Propiedades estructurales, electronicas, térmicas, mecanicas, reactividad-catalisis,
magnéticas y vibracionales.

4.3. Simulacion de Interfases y Defectos

4.4. Herramientas Computacionales para el Estudio de Materiales Inorganicos

Mddulo 5: Materiales para Baterias de Litio y Post-litio.

Objetivo: Este modulo se enfocara en la relacion estructura/actividad de materiales claves para
las tecnologias de almacenamiento de energia electroquimica, con énfasis en las baterias de litio
y post-litio.

Contenido (Dr. German Lener; 4 horas):
5.1. Fundamentos de las baterias de litio y post-litio.
o Principios de funcionamiento. Voltaje de operacién, potencia, capacidad y densidad energética.

o Estructura cristalina, vibracional y electrénica de materiales activos. Difusion ionica vy
transferencia electrdnica.

o Reacciones de intercalacién y de conversion.

5.2. Materiales activos para baterias de iones litio (Li*) y sodio (Na*):



o Catodos. Materiales laminares (6xidos y sulfuros), polianiones (sulfatos y fosfatos), sales de
roca y espinelas.

o Anodos: Materiales de carbono v silicio.
o Electrolitos ceramicos para baterias de estado sélido.

5.3. Nuevas Generaciones de Baterias: Baterias de litio-azufre, baterias de Zn, K, Ca, Mg,
baterias hibridas, configuracion anode-free.

5.4. Combinacion de experimentos y simulaciones computacionales: Aplicacion al disefio y
caracterizacion de materiales. Escalado, fabricacién y automatizacion.

Mdédulo 6: Nanomateriales de Carbono y Composites

Objetivo: Este mddulo se centrara en los nanomateriales de carbono y sus compuestos,
destacando sus propiedades unicas y aplicaciones en electrodos para conversion y
almacenamiento de energia.

Contenido:

6.1. Introduccién a los Nanomateriales de Carbono (Dra. Gabriela I. Lacconi; 2 horas)

o Grafeno, nanotubos de carbono (SWCNT, MWCNT), fullerenos, puntos cuanticos de carbono.
o Métodos de sintesis y aplicaciones.

6.2. Propiedades Unicas (Dra. Gabriela I. Lacconi; 1 hora)

o Propiedades electronicas, mecanicas, térmicas y opticas.

6.3. Materiales Compuestos Avanzados (Dr. Esteban Franceschini; 1 hora)

o Disefio y la sintesis de composites de matriz metalica reforzados con nanomateriales de
carbono.

o Incorporacion de nanomateriales de carbono —grafeno, nanotubos o nanofibras— para
mejorar las propiedades mecanicas, eléctricas, térmicas y de resistencia a la corrosion de la
matriz metalica.

6.4. Aplicaciones en electrodos avanzados (Dr. Esteban Franceschini; 2 horas)

o Aplicaciones en electrodos avanzados para conversidon y almacenamiento de energia,
recubrimientos funcionales y componentes estructurales de alta performance.

o Desafios actuales de la sintesis y escalado, dispersion homogénea de los nanorefuerzos en
la matriz, compatibilidad interfacial y optimizacién de las propiedades finales del composite.

6.5. Materiales Compésitos con aplicaciéon en Supercapacitores (Dr. Omar E. Linarez Pérez;
3 horas)

o Clasificacion de los supercapacitores. Principios de funcionamiento.

o Materiales de electrodo. Propiedades. Conceptos electroquimicos clave (voltaje, capacidad,
densidad de energia, densidad de potencia).



CRONOGRAMA
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Modo de Evaluacion

Informe con un analisis critico detallado de un articulo cientifico reciente, propuesto por los
profesores. Debera incluir la contextualizacion, la metodologia, la discusion de resultados y una
reflexién sobre el impacto.
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